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 красно-черное дерево можно использовать для того чтобы найти в нем сло-
во (или группу слов) только по первым его буквам, а для хеш-таблиц поиск 
возможен только по точному совпадению; 
 красно-черное дерево строится быстрее хэш-таблицы в среднем в 1.5 раза 
быстрее, например, при подаче на вход произведения «Война и мир», крас-
но-черное дерево было составлено за 856 мс. против 1157 мс. у хеш-
таблицы. 
 хеш-таблицы реализованы в закрытой библиотеке, а разработанная структу-
ра данных открыта [5] и может применяться в учебных целях. 
Недостатки метода: 
 поиск слова в хеш-таблице производится за константное время, а в красно-
черном дереве асимптотическая средняя граница данной операции является 
логарифмической O(ln n); 
 если при операции поиска искомое значение отсутствует в красно-черном 
дереве, то время ее выполнения может увеличиться в 2 раза. 
Сравнение рассмотренных структур приводит к заключению: для организа-
ции более гибкого поиска в словаре предпочтительнее бинарное дерево. 
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The work is devoted to an investigation of recently developed modification [1] of so 
called Z-method [2,3] for melting curve calculations. In the method microcanonical ensem-
ble calculations are performed for virtual samples in rectangular elongated in one of the di-
rections simulation box. The use of such geometry provides for the ability to obtain steady 
solid-liquid coexistence state. The melting line parameters (temperatures and pressures) are 
estimated for the coexistence states. 
 
Методы Классической Молекулярной Динамики (КМД) и Монте Карло 
успешно развивались и применялись для моделирования различных свойств ма-
териалов, однако точное теоретическое предсказание поведения материалов при 
плавлении до сих пор является сложной задачей. Отчасти сложности, связанные 
с количественным описанием фазового поведения материалов связаны с каче-
ством межатомных потенциалов, используемых в расчетах. Развитие современ-
ных полуэмпирических многочастичных межатомных потенциалов, при пара-
метризации которых широко используются результаты первопринципных рас-
четов, делает описание различных свойств материалов, включая фазовые пере-
ходы, все более приближенным к реальности. Однако, несмотря на развитие 
моделей межатомного взаимодействия, определение температуры плавления 
даже в рамках заданной модели может быть весьма нетривиальной задачей в 
силу того, что фазовым переходам первого рода свойственен значительный ги-
стерезис, причем данный гистерезис может быть тем больше, чем меньше число 
частиц в моделируемой системе. Для относительно небольших размеров моде-
лируемых систем величина перегрева при плавлении может достигать десятков 
процентов (нескольких сотен градусов) по сравнению с термодинамически рав-
новесной кривой плавления. 
Существует несколько подходов для расчета кривых плавления в рамках 
КМД: метод простого постепенного нагревания кристаллического образца 
вплоть до плавления; метод сосуществования жидкой и твердой фаз; метод рас-
чета свободной энергии и т.д. У всех приведенных методов есть свои достоин-
ства и недостатки. Так, например, в первом, самом простом с точки зрения вы-
числений, методе в наибольшей мере проявляется гистерезис, упоминавшийся 
выше. Второй метод обладает большей точностью, но построение образцов для 
него требует значительного искусства. Последний метод расчета свободной 
энергии позволяет рассчитывать термодинамичски равновесные кривые фазо-
вых переходов первого рода, однако он требует значительно большего объема 
вычислений по сравнению с предыдущими методами. 
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Настоящая работа посвящена исследованию возможностей недавно предло-
женной модификации [1], так называемого, Z-метода [2,3] для оценки темпера-
туры плавления в рамках КМД. В рамках метода проводится моделирование по-
ведения микроканонического ансамбля с различной энергией. В методе предла-
гается использовать систему в виде прямоугольного сильно вытянутого в одном 
из направлений параллелепипеда в периодических граничных условиях. Ис-
пользование такой геометрии моделируемого образца позволяет получить 
устойчивое сосуществование жидкости и кристалла. Параметры линии плавле-
ния (температура и давление) оцениваются для состояния с сосуществующими 
фазами. Метод продемонстрировал высокую точность для весьма малого числа 
частиц (порядка нескольких сотен) в моделируемой системе. 
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The point defects model with the formation of complexes of one cation vacancy and N 
anion vacancies was considered for uranium dioxide. Formation energies of complexes with 
N=0÷2 (5.3÷5.8)eV are close to each other. MD simulations were carried out to derive 
complexes concentrations in a wide range of temperatures. Point defects model was modi-
fied for periodic boundary conditions. A comparison with MD results shows that the model 
is valid only at low temperatures below 1300K. 
 
Теоретические модели, основанные на относительно простых приближени-
ях, такие как термодинамическая модель точечных дефектов (мТД), использу-
ются как для обработки экспериментальных данных, так и для прогнозирования 
свойств объектов при длительных временах эксплуатации или в критических 
условиях. В случае диоксида урана (и его структурных аналогов) основными 
